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RESUMEN 
 
  En la última década la búsqueda de nuevos materiales ha sido de gran importancia, 
debido a las necesidades de avance en ciencias y tecnología, es por ello que se ha propuesto 
diseñar nuevos compuestos con variadas propiedades que pueden ser otorgadas por las 
características propias de la molécula. Compuestos del tipo metalocenos han aportado de 
gran manera a esta búsqueda, ya que al poseer un grupo electrodador, demuestra una 
diversidad de aplicaciones, en catálisis, materiales magnéticos, fotoluminicencia, óptica no 
lineal, etc. 
 En el siguiente trabajo de investigación se diseñaron nuevos compuestos 
organometálicos que contenienen chalcona, por medio de dos rutas sintéticas, utilizando el 
acoplamiento carbono-carbono de Sonogashira y la condensación de Claisen-Schmidt. Los 
compuestos obtenidos fueron caracterizados por espectroscopias conocidas (IR, RMN de 
1
H y 
13
C), asimismo, se realizaron estudios electróquimicos y ópticos de ellos a través de 
voltametría Cíclica y espectroscopía Uv-visible, respectivamente. 
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1. INTRODUCCIÓN 
 
Las chalconas son una familia de cetonas aromáticas que llevan dos grupos 
aromáticos unidos por un puente de prop-2-en-1-ona (Figura 1). Estas son obtenidas 
mediante la condensación de Claisen-Schmidt
1
 entre un derivado aldehído y la respectiva 
cetona. Estos compuestos han demostrado una amplia gama de aplicaciones en el campo de 
la química y la biología, en especial en el área de la ciencia de los materiales, asimismo son 
precursores en la síntesis de flavanonas, flavonas y flavonoides
2
. 
 
Figura 1. Estructura principal de una chalcona. 
Los compuestos que poseen grupos organometálicos electrodadores, como es el 
grupo ferrocenilo, son muy atractivos, siendo base para la preparación de nuevos 
compuestos electroactivos. Por ejemplo, unas de las características importantes de las 
moléculas que contienen este grupo, es la posibilidad de encender o apagar sus propiedades 
electrónicas, por medio de la oxidación de Fe (II) a Fe (III) del grupo ferrocenilo
3-4
.  
Por lo tanto, es de esperar que estos compuestos presenten un amplio uso en 
diferentes campos, particularmente en el diseño de materiales con moléculas de base 
electrónica y materiales ópticos
5
. 
Cuando uno de los anillos aromáticos es sustituido por fragmentos organometálicos, 
por ejemplo ferroceno, estos compuestos son nombrados ferrocenilchalconas (Figura 2). 
Las propiedades electroquímicas y espectroscópicas de estos compuestos pueden ser 
modificados haciendo sustituciones sobre el anillo aromático, permitiendo tener  
aplicaciones, por ejemplo, en tratamiendo de antimalaria
6
 y actividad antitumoral in vitro
7
. 
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Figura 2. Ejemplo de una ferrocenilchalcona, R= grupo electroactivos o cromóforos. 
Además, el diseño de compuestos que contengan carbonos con hibridación sp,  -
C≡C-, han sido de reciente interés en investigación, porque compuestos que poseen 
fragmentos con grupos electroactivos conectados a través de un puente rígido, permite un 
flujo de electrones y como consecuencia una comunicación a través de la unidad -C≡C- 
(Figura 3)
10
. 
 
Figura 3. Fragmentos electroactivos conectados a la unidad -C≡C- 
 
La reacción de acoplamiento carbono-carbono expuesta por Sonogashira, es la más 
usada para obtener estos tipos de compuestos. Está basada en un proceso de dos ciclos 
catalíticos de transmetalación Cu/Pd en presencia de solventes básicos como las aminas
9
. 
La especie de paladio catalíticamente activa, se genera por eliminación reductora del 
complejo de Pd (II), que se crea a partir de un pre-catalizador o precursor de Pd (II) y un 
acetiluro de cobre. El ciclo se completa con la secuencia: adición oxidante, transmetalación 
y eliminación reductora para dar el producto de reacción. 
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Esquema 1. Esquema general del ciclo catalítico de acoplamiento carbono-carbono de 
Sonogashira. 
Por otro lado, ferrocenilchalconas alílicas que contengan átomos de halógenos, tales 
como bromo o yodo, pueden ser susceptibles a sufrir reacciones de acoplamiento carbono – 
carbono, ya sea mediante acoplamientos Suzuki o Sonogashira
8-9
, existiendo en la literatura 
muy pocos estudios sobre la síntesis y propiedades electrónicas de estos tipos de 
compuestos. 
Adicionalmente, debido al conocimiento de las propiedades quimiosensoras 
producidas por la influencia del comportamiento redox del hierro del fragmento ferrocenilo, 
en nuestro laboratorio se han obtenido nuevos derivados de chalconas y bichalconas 
conteniendo en sus estructuras al fragmento organometálico antes mencionado, además al 
grupo hidroxilo y al grupo electrodador metoxi (Figura 5) (Fernanda Ocayo, Vania 
Artigas, Mauricio Fuentealba, Alexander Trujillo, Carlos Escobar, en preparación). 
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Figura 4. Estructuras de las ferrocenilchalconas obtenidos en nuestro laboratorio. 
 
La siguiente unidad de investigación se enmarca en el diseño y síntesis de nuevas 
ferrocenilchalconas alílicas con el propósito de estudiar por primera vez sus propiedades 
electróquimicas y ópticas, mediante voltametría cíclica y espectroscopía Uv-visible 
respectivamente, y de esta forma crear directrices hacia nuevos materiales con propiedades 
fluorescentes, mediante la modificación estructural de los nuevos compuestos obtenidos 
agregándole grupos fluoroforos.  
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2. HIPÓTESIS 
 
El entendimiento de las propiedades electrónicas de las nuevas ferrocenilchalconas 
alílicas permitirá obtener nuevos materiales con usos específicos, en especial, compuestos 
ópticamente activos. Por lo tanto, las hipótesis que satisfacen al presente proyecto son:  
 Ferrocenilchalconas que posean al átomo bromo deberán ser susceptibles a sufrir 
acoplamiento carbono-carbono a través de la reacción de Sonogashira. 
 La conjugación cruzada a través del ferroceniletinil-2-propenona permitirá formar 
bases para nuevas estructuras modificadas con potenciales propiedades 
fluorescentes. 
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3. OBJETIVOS 
 
 
3.1. Objetivos generales 
 
El presente proyecto tiene como objetivo la síntesis y caracterización de nuevas 
ferrocenilchalconas alílicas, que no presentan precedentes en la literatura.  Sus propiedades 
electrónicas y ópticas serán estudiadas mediante voltametría cíclica y espectroscopía de 
Uv-visible, respectivamente. 
 
3.2. Objetivos específicos 
 
 Sintetizar nuevas Ferrocenilchalconas alílicas mediante dos rutas sintéticas.  
 Caracterizar los compuestos obtenidos mediante espectroscopía Infrarroja y de 
resonancia magnética nuclear de 
1
H y 
13
C 
 Estudiar el comportamiento electrónico mediante voltametría cíclica. 
 Estudiar el comportamiento de óptica lineal, mediante espectroscopía de Uv-visible. 
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4. PARTE EXPERIMENTAL 
 
4.1. Reactivos, materiales y equipos 
 
4.1.1. Reactivos 
 
 4-bromoacetofenona, 98%, MM:199,04 g/mol, Aldrich 
 4-bromobenzaldehído. 99%, MM:185,02 g/mol, Aldrich 
 Ferrocencarboxaldehído, 98%, MM: 214,05 g/mol, Aldrich 
 Acetilferroceno, 95%, MM:228,07, Aldrich 
 Trimetilsilano, 98%, MM:98,22, Aldrich 
 Ioduro de cobre, 98%, MM: 190,45 g/mol, Merck 
 Cloruro de bis(trifenilfosfina)-paladio (II), 99.9%, MM:701,90 g/mol, Merck 
 Trietilamina, 99%, MM: 101,19 g/mol, Merck 
 Tetrahidrofurano, 99,9%, MM:72,11 g/mol, Merck 
 Metanol, 99,5%, MM: 32,04 g/mol, Merck 
 Carbonato de sodio, 99,5%, MM:105,99 g/mol, Aldrich 
 Sulfato de magnesio, 98%, MM:120,37 g/mol, Merck 
 Diclorometano, 99,8%, MM:84,93 g/mol, J.T.Baker 
 Cloroformo deuterado, 99,8%, MM:120,39 g/mol, Aldrich 
 Ferroceno, 98%, MM: 186,04 g/mol, Aldrich 
 Hexafluorofosfato tetrabutilamonio, 98%, MM: 387,44 g/mol, Aldrich 
 Bromuro de potasio anhidro,  
 
 
4.1.2. Materiales 
 
 
 Tubo Schlenk 
 Matraces Erlermeyer 
 Placa calefactora 
 Línea de vacío 
 Agitador magnético 
 Balón de reacción 
 Embudo de decantación 
 Soporte universal 
 Columna cromatografíca 
 
 
4.1.3. Equipos  
 
  
 Espectrofotómetro Uv-visible Detector Schimadzu, SPD-10 AV  
 Potencióstato VoltaLab PST050, Radiometer analytical 
 FT-IR spectrometer 0,5 SPECTRUM TWO PERKIN ELMER 
 RMN BRUKER 400 ULTRASHIELD, AVANCE 400 
 13 
 
4.2.  Espectroscopía infrarroja 
Se utilizó un espectrofotómetro FT-IR spectrometer 0,5 SPECTRUM TWO 
PERKIN-ELMER, en pastillas de KBr con los distintos compuestos sintetizados.  
4.3. Espectroscopía de Resonancia magnética nuclear 
Los espectros de 
1
H-RMN y 
13
C-RMN (400 MHz) se realizaron en el espectrómetro 
RMN BRUKER 400 ULTRASHIELD, AVANCE 400. Para esta medición se prepararon 
soluciones con 10 mg en 70 µL de cloroformo deuterado de cada compuesto en estudio. 
4.4. Voltametría cíclica 
 
Las mediciones se realizaron en un potenciostato VoltaLab PST050, Radiometer 
analytical, con soluciones de concentración 1 mM para cada compuesto sintetizado, usando 
un sistema de 3 electrodos: como electrodo auxiliar un alambre de platino, Pt, un electrodo 
de referencia de Ag/AgCl (saturado en 1 M), un electrodo de trabajo de carbono vítreo 
(CGE Carbon Glassy Electrode). Usando como electrolito soporte una solución 0,1 M de 
hexafluorofosfato de tetrabutilamonio en diclorometano y medidos a una velocidad de 
barrido de 100 mVs
-1
 para todos los compuestos. Todos los voltamogramas realizados 
fueron comparados en base al compuesto Ferroceno, definiendo la oxidación de este como 
el par redox Fc/Fc
+
, (Fc = ferroceno), dando un voltamograma reversible 
monoelectrónica
11
, con un valor de potencial de onda media, E1/2, para el par redox de 513 
mV, medido bajo las mismas condiciones que los compuestos. El potencial de onda media, 
E1/2, fue definido como el potencial promedio entre los potenciales de picos catódicos y 
anódicos siendo una buena estimación del potencial estándar redox, E
º
, de los sistemas, de 
acuerdo a la siguiente ecuación
11
: 
     
       
 
    (
  
  
)  (
  
  
)
   
    
Dónde Dr y Do son los coeficientes de difusión, tanto de la forma reducida como de 
la oxidada. 
 
4.5. Espectroscopía de Uv-Visible 
 
Todas las mediciones fueron realizadas usando una concentración 5,7     M de 
cada uno de los compuestos obtenidos, utilizando como disolvente diclorometano, en un 
espectrofotómetro UV-Vis Dector Schimadzu, SPD-10 AV. 
  
 14 
 
4.6. Metodología y Síntesis 
Nota: Las rutas descritas están de acuerdo a la forma en que fueron obtenidos los 
compuestos de interés.   
 
Esquema 2. Rutas sintéticas A y B, para la obtención de los compuestos (1) y (2) 
 
 
 
Esquema 3. Rutas sintéticas A´y B´, para la obtención de los compuestos (3) y (4) 
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4.6.1. Ruta A 
 
4.6.1.1. Síntesis de 4-(trimetilsililetinil)-acetofenona. 
 
C13H16OSi 
M: 216,13 g/mol 
 
En un tubo Schlenk se mezcló con 2 ml etinil-trimetilsilano (14,08 mmol, ρ: 0,69 
g/ml; M: 98 g/mol), 152,73 mg CuI (0,80 mmol, 8% mol; M: 190 g/mol), 282,15 mg 
Pd(Cl)2(PPh3)2 (0,40 mmol, 4% mol; M: 702 g/mol) , 10 ml Et3N, 20 ml tetrahidrofurano y 
2 g de la respectiva 4-bromoacetofenona (10,04 mmol, M: 199,04 g/mol) , en atmosfera 
inerte. La mezcla fue agitada durante toda la noche a 65°C. Pasado el tiempo de reacción, la 
mezcla fue concentrada y redisuelta en 30 mL de CH2Cl2 y filtrada a través de una columna 
flash de Celite
®
. La solución fue concentrada y purificada a través de cromatografía en 
sílica gel, usando como solvente una mezcla de acetato de etilo/ hexano 1:5. La fracción 
que contenía al compuesto de interés fue concentrada al vacío dando un sólido amarillo 
pálido. 1,5618 g (rendimiento: 71,91%). IR (KBr) cm-1: 2960 (C—H), 2159 (TMS-C≡C-), 1657 
(C═O), 1600 (-C=C-), 1558 (-C=C-). 
4.6.1.2. Síntesis de 4-etinilacetofenona. 
C10H8O 
M: 144,17 g/mol 
1,5618 g de 4-(trimetilsililetinil)-acetofenona (7,23 mmol, M: 216,13 g/mol) fue 
agregado en un balón de una boca que contenía 1,5 g Na2CO3 (14,15 mmol, M: 105,99 
g/mol) y 20 ml MeOH como solvente. Posteriormente se agitó por 5 horas a temperatura 
ambiente. Finalizado el tiempo de reacción, la muestra fue lavada con NH4Cl y extraída con 
CH2Cl2, la fase orgánica fue secada con MgSO4 anhidro y posteriormente purificada 
mediante cromatografía en sílica gel (Hexano como eluyente). La fase que contenía el 
compuesto de interés fue concentrada en rota-vapor, obteniéndose un sólido cristalino de 
color amarillo, 641,6 mg (rendimiento: 61,57%). IR (KBr) cm-1: 3215 (C—H), 2102 (-C≡C-), 
1675 (C═O), 1602 (-C=C-), 1557 (-C=C-). 
 
4.6.1.3. Síntesis de 1-(4´-etinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona. (2) 
C21H16OFe 
M: 340,20 g/mol 
En un balón de dos bocas se mezclan 2 g de KOH (35,64 mmol, M: 56,11 g/mol) 
con 300 mg 4-etinilacetofenona (2,08 mmol, M: 144,17 g/mol), disuelto en 30 mL MeOH y 
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10 mL H2O. La mezcla se agita por 20 minutos a temperatura ambiente. Pasado el tiempo 
de reacción, se adicionan 450 mg de formilferroceno (2,10 mmol, M: 214,05 g/mol), La 
solución resultante se agita a temperatura ambiente hasta la formación de un precipitado 
cristalino rojo-morado correspondiente al compuesto de interés, 395,4 mg (rendimiento: 
55,86%). IR (KBr) cm-1: 3263 (H-C≡C-), 3087 (C—H), 2108 (-C≡C-), 1659 (C═O), 1608 (-C=C-), 
1589 (-C=C-). 
1H-RMN: δH ppm (400 MHz, CDCl3,): 4,18 (s, 5H, C5H5); 4,51 (s, 2H, C5H4); 
4,60 (s, 2H, C5H4); 7,09 (d, 1H, J =15,2 Hz, =CH); 7,77 (dd, 1H, J = 15,2, =CH). Uv-vis: λ 
[nm]; (log ξ): 512,63 (3,08), 396,55 (2,92), 333,40 (3,70), 280,81 (3,84). 
 
4.6.2. Ruta B 
 
4.6.2.1. Síntesis de 1-(4´-bromofenil)-3-ferrocenil-2-propenona. 1-FcBr 
C19H15OBrFe 
M: 395,05  g/mol 
 
En un balón de dos bocas se disuelven 2 g KOH (35,64 mmol, M: 56,11 g/mol) en 
40 mL MeOH y 10 mL H2O. A la solución resultante se agregan 500 mg de 4-
bromoacetofenona (2,51 mmol, M: 199,04 g/mol), después de 5 min se agregan 538 mg de 
formilferroceno (2,51 mmol, M: 214,05 g/mol), luego de agregar el formilferroceno se 
puede observar un precipitado color rojo, el sólido fue filtrado y obteniéndose, 607 mg 
(rendimiento: 61,17%). IR (KBr) cm-1: 3084 (C—H), 1655 (C═O), 1591 (-C=C-), 1583 (-C=C-). 
 
4.6.2.2. Síntesis de 1-(4´-trimetilsililetinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona. (1) 
C24H24OSiFe 
M: 412,38  g/mol 
En un tubo Schlenk se mezclaron 0,5 mL etinil-trimetilsilano (3,52 mmol, ρ: 0,69 
g/ml; M: 98 g/mol), 45,2 mg CuI (0,24 mmol, 8%; M: 190 g/mol), 83,0 mg Pd(Cl)2(PPh3)2 
(0,12 mmol, 4%; M: 702 g/mol) , 10 ml Et3N, 20 ml THF y 1,1602 g 1-(4´-bromofenil)-3-
ferrocenil-2-propenona (2,94 mmol, M: 395,05 g/mol) , en atmosfera inerte. La mezcla fue 
agitada durante toda la noche a 65°C. Pasado el tiempo de reacción, la mezcla fue 
concentrada y redisuelta en 30 mL de CH2Cl2 y filtrada a través de una columna flash de 
Celite
®
. La solución fue concentrada y purificada a través de cromatografía en sílica gel 
usando como solvente una mezcla de acetato de etilo/ hexano 1:5. La fracción que contenía 
al compuesto de interés fue concentrada al vacío dando un sólido rojo. 405 mg 
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(rendimiento: 33,44%). IR (KBr) cm-1: 3105 (C—H), 2964 (C—H), 2158 (-C≡C-), 1653 (C═O), 
1603 (-C=C-), 1558 (-C=C-). 
1H-RMN: δH ppm (400 MHz, CDCl3): 4,19 (s, 5H, C5H5); 4,50 
(s, 2H, C5H4); 4,60 (s, 2H, C5H4); 7,10 (d, 1H, J =15,2 Hz, =CH); 7,76 (d, 1H, J = 15,2, 
=CH). Uv-vis: λ [nm]; (log ξ): 497,38 (3,32), 391,98 (3,13), 318,80 (4,13), 284,75 (4,13), 
277,44 (3,09). 
 
4.6.2.3. Síntesis de 1-(4´-etinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona. (2) 
C21H16OFe 
M: 340,20 g/mol 
400 mg de 1-(4´-trimetilsililetinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona (0,97 mmol, M: 
412,33 g/mol) se mezclaron en un balón de una boca que contenía 110 g Na2CO3 (1,04 mol, 
M: 105,99 g/mol) y 20 mL MeOH usado como solvente. Posteriormente se agitó por 5 
horas a temperatura ambiente. Finalizado el tiempo de reacción, la muestra fue lavada con 
NH4Cl y extraída con CH2Cl2, la fase orgánica fue secada con MgSO4 anhidro y 
posteriormente purificada mediante cromatografía en sílica gel en una mezlca de solventes 
3:10 acetato de etilo/hexano. La fase que contenía el compuesto de interés fue concentrada 
en rota-vapor, obteniéndose un sólido cristalino de color rojo.153,97 mg (rendimiento: 
45,26%).  
 
4.6.3. Ruta A´ 
 
4.6.3.1. Síntesis de 4-(trimetilsililetinil)-benzaldehído. 
C12H14OSi 
M: 202,32  g/mol 
En un tubo Schlenk se mezclaron 3,82 mL de etinil-trimetilsilano (23,90 mmol, ρ: 
0,69 g/ml; M: 98 g/mol), 515 mg CuI (2,71 mmol, 10% mol; M: 190 g/mol), 948 mg 
Pd(Cl)2(PPh3)2 (1,35 mmol, 5% mol; M: 702 g/mol) , 80 ml Et3N y 5 g de 4-
bromobenzaldehido (25,12 mmol, M: 199,04 g/mol) , en atmósfera inerte. La mezcla fue 
agitada durante toda la noche a 60°C. Pasado el tiempo de reacción, la mezcla fue 
concentrada y purificada a través de cromatografía en sílica gel usando como solvente una 
mezcla de acetato de etilo/ hexano 3:10. La fracción que contenía al compuesto de interés 
fue concentrada al vacío dando un sólido amarillo pálido. 2,81 g (rendimiento: 42,61%). IR 
(KBr) cm
-1
: 2958 (C—H), 2157 (TMS-C≡C-), 1703 (C═O), 1602 (-C=C-), 1564 (-C=C-). 
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4.6.3.2. Síntesis de 4-etinilbenzaldehído. 
C9H6O 
M: 130,17 g/mol 
660,75 mg de 4-(trimetilsililetinil)-benzaldehído (3,27 mmol, M: 202,32 g/mol) fue 
adicionado en un balón de una boca que contenía 287,02 mg Na2CO3 (2,71 mmol, M: 
105,99 g/mol) y 20 mL MeOH como solvente. Posteriormente se agitó por toda la noche a 
temperatura ambiente. Finalizado el tiempo de reacción, la muestra fue lavada con NH4Cl y 
extraída con CH2Cl2, la fase orgánica fue secada con MgSO4 anhidro y posteriormente 
purificada mediante una columna flash de Celite
®
. La fase que contenía el compuesto de 
interés fue concentrada en rota-vapor, obteniéndose un sólido cristalino de color amarillo, 
312,75 mg (rendimiento: 73,57%). IR (KBr) cm-1: 3220 (C—H), 2101 (TMS-C≡C-), 1687 
(C═O), 1606 (-C=C-), 1562 (-C=C-). 
 
4.6.3.3. Síntesis de 3-(4´-etinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona. (4) 
C21H16OFe 
M: 340,20 g/mol 
En un balón de dos bocas se mezclaron 141 mg KOH (2,51 mmol, M: 56,11 g/mol) 
con 300 mg 4-etinilbenzaldehido (2,30 mmol, M: 130,17 g/mol), disuelto en 40 mL MeOH 
y 10 mL H2O. La mezcla se agita por 20 minutos a temperatura ambiente. Pasado el tiempo 
de reacción, se adiciona 525,63 mg de acetilferroceno (2,46 mmol, M: 214,05 g/mol). La 
solución resultante se agitó a temperatura hasta la formación de un precipitado cristalino 
rojo-morado perteneciente al compuesto de interés, 340,50 mg (rendimiento: 43,43%). IR 
(KBr) cm
-1
: 3268 (H-C≡C-), 3087 (C—H), 2104 (-C≡C-), 1650 (C═O), 1592 (-C=C- y -C=C-). 
1
H-
RMN: δH ppm (400 MHz, CDCl3): 4,18 (s, 5H, C5H5); 4,51 (s, 2H, C5H4); 4,60 (s, 2H, 
C5H4); 7,09 (d, 1H, C3H2O); 7,77 (dd, 1H, C3H2O). Uv-vis: λ [nm]; (log ξ): 501,08 (2,88), 
390,58 (2,85), 320,77 (3,88), 276,73 (3,79). 
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4.6.4. Ruta B´ 
 
4.6.4.1. Síntesis de 3-(4´-bromofenil)-1-ferrocenil-2-propenona. 2-FcBr 
C19H15OBrFe 
M: 395,05  g/mol 
En un balón de dos bocas se disuelven 246 mg KOH (4,38 mmol, M: 56,11 g/mol) 
en 40 mL MeOH y 10 mL H2O. Posteriormente se agrega 811,2 mg de 4-
bromobenzaldehído (4,38 mmol, M: 185,02 g/mol), despues de 5 min, se agrega 1,0 g de 
acetilferroceno (4,38 mmol, M: 228,07 g/mol). La mezcla resultante se refluye por 5 hrs. 
pasado el tiempo de reacción, se observó un precipitado color rojo, correspondiente al 
compuesto, 2-FcBr. 500,4 mg (rendimiento: 28,90%). IR (KBr) cm-1: 3080 (C—H), 1652 
(C═O), 1597 (-C=C-), 1587 (-C=C-). 
 
4.6.4.2. Síntesis de 3-(4´-trimetilsililetinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona.(3) 
C24H24OSiFe 
M: 412,38  g/mol 
En un tubo Schlenk se mezclaron 0,2 mL de etinil-trimetilsilano (1,41 mmol, ρ: 0,69 
g/ml; M: 98 g/mol), 24,3 mg CuI (0,13 mmol, 8%; M: 190 g/mol), 44,4 mg Pd(Cl)2(PPh3)2 
(0,06 mmol, 4%; M: 702 g/mol) , 25 ml Et3N y 500 mg de 3-(4´-bromofenil)-1-ferrocenil-
2-propenona (1,27 mmol, M: 395,05 g/mol) , en atmósfera inerte. La mezcla fue agitada 
durante toda la noche a 65°C. Pasado el tiempo de reacción, la solución fue concentrada y 
purificada a través de cromatografía en sílica gel usando como solvente una mezcla de 
acetato de etilo/hexano 3:10. La fracción que contenía al compuesto de interés fue 
concentrado al vacío dando un sólido rojo-purpura. 175,5 mg (rendimiento: 33,63%). IR 
(KBr) cm
-1
: 3105 (C—H), 2940 (C—H), 2154 (-C≡C-), 1652 (C═O), 1596 (-C=C- y -C=C-) 
1
H-
RMN: δH ppm (400 MHz, CDCl3): 4,22 (s, 5H, C5H5); 4,60 (s, 2H, C5H4); 4,91 (s, 2H, 
C5H4); 7,11 (d, 1H, C3H2O); 7,75 (d, 1H, C3H2O). Uv-vis: λ [nm]; (log ξ): 498,71 (2,90), 
394,96 (2,88), 326,40 (3,91), 276,45 (3,74). 
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4.6.4.3. Síntesis de 3-(4´-etinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona. (4) 
C21H16OFe 
M: 340,20 g/mol 
175,5 g 3-(4´-trimetilsililetinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona (0,43 mol, M: 412,33 
g/mol) fue agregado a un balón de una boca que contenían 46 mg Na2CO3 (0,43 mmol, M: 
105,99 g/mol) y 20 mL MeOH, usado como solvente. Posteriormente se agitó por 5 horas a 
temperatura ambiente. Finalizado el tiempo de reacción, la muestra fue lavada con NH4Cl y 
extraída con CH2Cl2, la fase orgánica fue secada con MgSO4 anhidro y posteriormente 
purificada mediante cromatografía en sílica gel (Hexano como eluyente). La fase que 
contenía el compuesto de interés fue concentrada en rota-vapor, obteniéndose un sólido 
cristalino de color amarillo, 55,92 mg (rendimiento: 41,56%).  
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5. RESULTADOS Y DISCUSIÓN 
 
5.1. Síntesis  
Para la síntesis de estos nuevos compuestos, se realizaron dos rutas sintéticas 
análogas. Cada una de ellas se hizo uso tanto del acoplamiento carbono-carbono de 
Sonogashira, como de la condensación de Claisen-Schmidt, obteniéndose 4 nuevos 
compuestos. (Figura 5). 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Figura 5. Estructuras de las ferrocenilchalconas obtenidos en nuestro laboratorio. 
 
Las rutas sintéticas denominadas A y A´, permiten obtener los intermediarios 4-
etinilacetofenona (1-H) y 4-etinilbenzaldehído (2-H) por medio de la reacción de 
Sonogashira y posterior desprotección de acuerdo a una metodología descrita en la 
literatura
12
 (Esquema 4). 
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Esquema 4. Síntesis de los compuestos 1-H y 2-H, ruta A y A´. 
Ya obtenidos los intermediarios (1-H) y (2-H), los compuestos organometálicos (2) 
y (4), fueron obtenidos a través de la reacción de condensación de Claisen-Schimidt de 
acuerdo al siguiente procedimiento: En un balón de una boca se mezclan mol a mol de 
KOH con el respectivo derivado cetónico, disuelto en una mezcla de metanol/agua. Pasado 
el tiempo de reacción, se adiciona el compuesto aldehídico. La solución resultante se deja 
agitar a reflujo, hasta la formación de un precipitado rojo-morado perteneciente al 
compuesto (2) o (4) (Esquema 5). 
 
 
 
 
Esquema 5. Síntesis de los compuestos 2 y 4, ruta A y A´. 
 
Análogamente, para las rutas denominadas B y B´, se obtuvieron los intermediarios 
1-(4´-bromofenil)-3-ferrocenil-2-propenona (1-FcBr) y 3-(4´-bromofenil)-1-ferrocenil-2-
propenona (2-FcBr). Estos fueron obtenidos a través de un procedimiento descrito en la 
literatura haciendo uso de la condensación Claisen-Schmidt, entre la respectiva cetona o 
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aldehído y el derivado ferroceno y posteriormente, mediante el uso de una metodología 
usada en nuestro laboratorio para la reacción de Sonogashira, se obtuvieron nuevos 
intermediarios 1-(4´-trimetilsililetinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona (1) y 3-(4´-
trimetilsililetinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona (3) (Esquema 6). 
 
 
Esquema 6. Síntesis de los compuestos (1) y (3), Ruta B. 
 Posteriormente, los compuestos 1-(4´-etinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona (2) y  3-
(4´-etinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona (4), fueron obtenidos, mediante la desprotección  
de (1) y (3), respectivamente, usando Na2CO3 en metanol (Esquema 7). 
Los cuatro nuevos compuestos obtenidos fueron caracterizados mediante 
espectroscopías clásicas (IR y RMN de 
1
H y 
13
C), permitiendo dilucidar las estructuras 
propuestas para estos nuevos compuestos. 
 
 
Esquema 7. Síntesis de los compuestos (2) y (4).  
 
5.2. Caracterización Espectroscópica. 
 
En el espectro infrarrojo para los compuesto (1) y (3), se observan bandas, en un 
rango entre los 3200 cm
-1
 y 2900 cm
-1
 las cuales corresponden a las vibraciones streching –
C-H de los grupos arenos y del grupo ciclopentadienilo. Asimismo, se observa bandas en 
un rango de 1690 cm
-1
 hasta 1660 cm
-1
  las cuales pertenecen a las vibraciones stretching 
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del grupo carbonilo. Además, en el rango de 1600 cm
-1
 y 1590 cm
-1
 dos set de bandas 
correspondiente a las vibraciones –C=C-, tanto de la unidad 2-propenona, como de los 
grupos arenos. Por último se observan una banda a los 2150 cm
-1
 que corresponde a la 
vibración de la unidad -C≡C- (Figuras 6 y 7). 
 
Figura 6. Espectro IR para 1-(4´-trimetilsililetinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona 
(1) 
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Figura 7. Espectro IR para 3-(4´-trimetilsililetinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona, en 
pastilla de KBr. 
 
En el caso de los espectros infrarrojos para los compuestos (2) y (4) se pueden 
observar las mismas bandas que para sus análogos (1) y (3). No obstante, aparece una 
nueva  banda aproximadamente a 3260 cm
-1
 correspondiente a la vibración H–C≡C- 
(Figuras 8 y 9). 
(3) 
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Figura 8. Espectro IR para 1-(4´-etinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona, en pastilla de KBr. 
 
 
Figura 9. Espectro IR para 3-(4´-etinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona, en pastilla de KBr. 
 
(2) 
(4) 
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Para las espectroscopias  de 
1
H-RMN y 
13
C-RMN se observan las señales esperadas 
para estos tipos de compuestos.  
La espectroscopía de 
1
H-RMN del compuesto (1) muestra cuatro señales 
características: dos singuletes a 4,5 y 4,6 ppm pertenecientes a las señales para los 
hidrógenos Ha y Hb del grupo ciclopentadienilo sustituido. Asimismo, a 4,19 ppm, se 
observa un singulete correspondiente al grupo ciclopentadienilo libre. A 7,10 y 7,76 ppm se 
observan dos dobletes, para los protones, H1 y H2, del grupo 2-propenona, el cual uno de 
ellos está solapado con las señales del sistema AB del grupo areno. Ambas señales 
presentan un acoplamiento de 15,2 Hz, indicando que posee una isomería geométrica tipo E 
(Figura 10). 
 
Figura 10. Espectro de 1H-RMN para 1-(4´-trimetilsililetinilfenil)-3-ferrocenil-2-
propenona, en cloroformo deuterado. 
Para el compuesto (3) se tienen dos señales seudosinguletes a 4,6 y 4,9 ppm 
pertenecientes a los protones, Ha y Hb del grupo ciclopentadienilo sustituido, asimismo a 
4,15 ppm  se observa un singulete correspondiente al grupo ciclopentadienilo libre. A 7,05 
y 7,69 ppm se observan dos dobletes, con una constante de acoplamiento de 15,2 Hz lo cual 
indica que la molécula posee una isomería geometría  tipo E (Figura 11). 
 
 
 
(1) 
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Figura 11. Espectro 1H-RMN para 3-(4´-trimetilsililetinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona, 
en cloroformo deuterado. 
Para los compuestos (2) y (4) se observan las mismas señales que para sus análogos, 
no obstante presentan una señal singulete adicional aproximadamente a 3,20 ppm 
correspondiente al protón terminal del grupo etinil, -C≡C-H (figura 12 y 13). 
 
(3) 
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Figura 12. Espectro 1H-RMN para 1-(4´-etinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona, en 
cloroformo deuterado. 
 
Figura 13. Espectro 1H-RMN para 3-(4´-etinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona, en 
cloroformo deuterado. 
 
 
(2) 
(4) 
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5.3. Voltametría cíclica 
Los voltamogramas cíclicos de los 4 compuestos dieron una onda reversible 
monoelectrónica, correspondiente a la oxidación del par redox Fc/Fc
+
, mostrando un 
desplazamiento en promedio del potencial de onda media, E1/2, de  240 mV más anódico, 
con respecto al compuesto ferroceno libre (E1/2 = 482 mV) (Ver arriba en parte 
experimental). 
En los voltamogramas cíclicos de los compuestos (2) y (4), se puede observar que el 
grupo carbonilo, atrayente de densidad electrónica, tiene una gran influencia en el 
comportamiento electroquímico del grupo ferrocenilo. En el compuesto (4), en donde el 
grupo ferrocenilo está al lado del grupo carbonilo, el potencial de oxidación de Fc/Fc
+
 se 
desplaza 80 mV hacia un potenciales más anódicos en comparación con el compuesto (2). 
Esto demuestra que la propiedad electro-atrayente del grupo carbonilo retira densidad 
electrónica al grupo ferrocenilo, haciendo que la oxidación de la par redox Fc/Fc
+
 del 
compuesto (4) sea más difícil. 
 Por otro lado para los compuestos (1) y (3) se observa un comportamiento 
completamente distinto e inesperado al mostrado por sus análogos (2) y (4), teniendo un 
E1/2 para  (1) de 17 mV más anódico con respecto a su análogo (3). Asimismo, el 
compuesto (1) presenta un comportamiento más anódico que los otros 3 compuestos. 
Posiblemente el compuesto (1) está presentando una mayor polarización, el cual esté siendo 
ayudado por el grupo trimetilsilano y por lo tanto está haciendo más difícil la oxidación del 
grupo ferrocenilo. Para una mejor respuesta a este fenómeno se requiere realizar un estudio 
de las densidades electrónicas y los momento dipolares de todas las moléculas. Este estudio 
escapa de los objetivos de la presente unidad de investigación. 
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Figura 14. Voltamogramas cíclicos de los compuestos 1, 2, 3, 4 y Fc, realizados en 
solución de hexaflourofosfato tetrabutilamonio 0,1 M en diclorometano. 
Tabla 1. Datos Obtenidos a partir de los voltamogramas cíclicos. 
Compuesto 
IPA 
[µA/cm
2
] 
IPC 
[µA/cm
2
] 
Epa 
[mV] 
Epc  
[mV] 
ΔE [mV] E1/2 [mV] 
(1) 9,232 -11,757 801 706 95 753 
(2) 24,238 -30,818 736 582 154 659 
(3) 10,630 -12,424 790 683 107 736 
(4) 6,858 -8,646 783 695 88 739 
Fc  15,397 -15,473 524 440 88 482 
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Figura 15. Voltamogramas cíclicos de los compuestos (1) y (3), realizados en solución de 
hexaflourofosfato tetrabutilamonio 0,1 M en diclorometano. 
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Figura 16. Voltamogramas cíclicos de los compuestos (2) y (4) realizados en solución de 
hexaflourofosfato tetrabutilamonio 0,1 M en diclorometano. 
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5.4. Espectroscopía Uv-visible. 
El espectro de Uv-visible mostró tres bandas de absorción. La deconvolución del 
espectro en curvas Gausianas, muestra el surgimiento de 4 set de bandas de transición 
(Figura 16 y Tabla 1). Las bandas de más alta energía en el rango de 250-350 nm, se asume 
a transiciones π – π* intraligando y las bandas de absorción de mas baja energía entre los 
400-600 nm, se atribuyen a una transferencia d-d del ferroceno y transferencia de carga 
metal-ligando. Asimismo, para esta última banda, se observa un desplazamiento 
hipsocrómico de 11 nm para el compuesto (4), con respecto a su análogo (2). Esto es 
debido a la cercanía del grupo carbonilo, electro aceptor, al fragmento ferrocenilo en el 
compuesto (4). 
 
Figura 17. Espectros Uv-visible para los compuestos 1, 2, 3 y 4, utilizando como solvente 
diclorometano. 
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Tabla 2. Datos Espectroscopia Uv-visible. 
Compuesto Solvente λ/nm; (log ε) 
1 
Diclorometano 
497,38; 3,32 
391,98; 3,13 
318,80; 4,13 
277,44; 3,09 
2 
512,63; 3,08 
396,55; 2,92 
333,40; 3,70 
280,81; 3,84 
3 
498,71; 2,90 
394,96; 2,88 
326,40; 3,91 
276,45; 3,74 
4 
501,08; 2,88 
390,58; 2,85 
320,77; 3,88 
276,73; 3,79 
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5.5. Difracción de RX de monocristal. 
 Los monocristales de (1) fueron obtenidos mediante la evaporación lenta de la 
solución en diclorometano (Figura 8). El compuesto (1) cristaliza en un centro espacial 
monoclínico centro simétrico P21c. Los dos ligandos ciclopentadienilos del grupo ferrocenil 
son esencialmente paralelos, con un ángulo centroide-hierro-centroide de 176,82 Å. 
Además, los planos formados por C14
…
C15
…
C16
… 
C17
…
C18
…
C19 y C11
…
C12
…
C13
…
O, 
son casi coplanar, con un ángulo diedro de 3,75(6)º. Asimismo, los planos formados por 
C14-C15-C16-C18-C19 y C17-C20-C21 son casi coplanares, mostrando un ángulo diedro 
de 3,0(6)º, indicando una posible deslocalización electrónica a través de la conjugación 
cruzada del core 2-propenona.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Figura 18. Diagrama ORTEP del compuesto (1).  
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6. CONCLUSIÓN. 
De los resultados obtenidos se puede concluir que se logró sintetizar mediante dos 
rutas sintéticas cuatros nuevos compuestos de ferrocenilchalconas que contienen en su 
estructura al grupo etinílico terminal. Ambas rutas presentan gran eficiencia, no obstante, la 
ruta A presenta un mayor porcentaje de rendimiento para los nuevos compuestos (2) y (4), 
en cambio, la ruta B permite obtener no tan solo los compuestos (2) y (4), sino también los 
nuevos compuestos (1) y (3).   
Mediante el uso de las espectroscopías de IR, 
1
H-RMN y 
13
C-RMN, se pudo 
determinar las estructuras propuestas para los nuevos compuestos organometálicos, siendo 
corroborado por la difracción de rayos-X de monocristal para el compuesto (1). 
La voltametría cíclica permitió revelar que el grupo carbonilo de los nuevos 
compuestos, tiene una gran influencia sobre la oxidación de la cupla Fc/Fc
+
, del fragmento 
ferrocenilo. Esto mismo, fue observado en la espectroscopía de Uv-visible.  
Estos comportamientos electroquímicos y ópticos de los nuevos compuestos, 
permitirán diseñar moléculas para poseer propiedades fluorescentes, siendo esto posible a 
través de reacciones sobre el fragmento terminal etinílico, como también, por la 
modificación estructural del esqueleto 2-propenona.   
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8. ANEXO  
 
8.1. Espectros Infrarrojo 
 
Figura 19. Espectro IR para 4-(trimetilsilietinil)-acetofenona, en pastilla de KBr 
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Figura 20. Espectro IR para 4-etinilacetofenona, en pastilla KBr 
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Figura 21. Espectro IR para 1-(4´-bromofenil)-3-ferrocenil-2-propenona, en pastilla de 
KBr 
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Figura 22. Espectro IR para 1-(4´-trimetilsililetinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona 
 
(1) 
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Figura 23. Espectro IR para 1-(4´-etinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona, en pastilla de KBr 
 
(2) 
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Figura 24. Espectro IR para 4-(trimetilsililetinil)-benzaldehído, en pastilla de KBr 
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Figura 25. Espectro IR para 1-etinilbenzaldehido, en pastilla de KBr 
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Figura 26. Espectro IR 3-(4´-bromofenil)-1-ferrocenil-2-propenona, en pastilla de KBr 
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Figura 27. Espectro IR para 3-(4´-trimetilsililetinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona, en 
pastilla de KBr 
 
(3) 
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Figura 28. Espectro IR para 3-(4´-etinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona, en pastilla de KBr 
 
  
(4) 
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8.2. Espectros 1H-RMN 
 
Figura 29. Espectro de 1H-RMN para 1-(4´-trimetilsililetinilfenil)-3-ferrocenil-2-
propenona, en cloroformo deuterado 
(1) 
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Figura 30. Espectro 1H-RMN para 1-(4´-etinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona, en 
cloroformo deuterado 
 
(2) 
 51 
 
 
Figura 31. Espectro 1H-RMN para 3-(4´-trimetilsililetinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona, 
en cloroformo deuterado 
 
(3) 
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Figura 32. Espectro 1H-RMN para 3-(4´-etinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona, en 
cloroformo deuterado 
 
  
(4) 
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8.3. Espectros 13C-RMN 
 
 
Figura 33. Espectro 13C-RMN para 1-(4´-trimetilsililetinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona, 
en cloroformo deuterado 
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Figura 34. Espectro 13C-RMN para 1-(4´-etinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona, en 
cloroformo deuterado 
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Figura 35. Espectro 13C-RMN para 3-(4´-trimetilsililetinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona, 
en cloroformo deuterado 
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Figura 36. Espectro 13C-RMN para 3-(4´-etinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona, en 
cloroformo deuterado 
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8.4. Espectros Uv-visible 
 
 
 
 
Figura 37. Espectro Uv-visible para 1-(4´-trimetilsililetinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona, 
en diclorometano. 
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Figura 38. Espectro Uv-visible para 1-(4´-etinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona, en 
diclorometano 
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Figura 39. Espectro Uv-visible para 3-(4´-trimetilsililetinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona, 
en diclorometano 
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Figura 40. Espectro Uv-visible para 3-(4´-etinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona, en 
diclorometano. 
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8.5. Voltamogramas 
 
Figura 41. Voltamograma ciclico para 1-(4´-trimetilsililetinilfenil)-3-ferrocenil-2-
propenona, en solución de hexaflourofosfato de tetrabutilamonio en diclorometano 
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Figura 42. Voltamograma ciclico para 1-(4´-etinilfenil)-3-ferrocenil-2-propenona, en 
solución de hexaflourofosfato de tetrabutilamonio en diclorometano. 
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Figura 43. Voltamograma ciclico para 3-(4´-trimetilsililetinilfenil)-1-ferrocenil-2-
propenona, en solución de hexafluorofosfato de tetrabutilamonio en diclorometano 
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Figura 44. Voltamograma ciclico para 3-(4´-etinilfenil)-1-ferrocenil-2-propenona, en 
solución de hexafluorofosfato de tetrabutilamonio en diclorometano 
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